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が有用である．PEN の代表的な可溶性前駆体として，熱処理により PEN に転化する
13,6-N-Sulfinylacetamidopentacene（SAP）がある[1]．転化が完全に進行した PEN 薄膜に関し
ては，X 線回折（XRD）等を用いた研究により，結晶状態や分子配向が明らかになっている[2]．





量子化学計算を用いて解析した結果，SAP の減少にともない PEN が増加するとともに，PEN
の配向化が進行することがわかった．また，PEN のスペクトル解析により Thin-Film 相と Bulk
相の 2 種の存在が示唆された．熱転化反応における SAP および 2 種の PEN，計 3 成分の量
変化を調べるため，pMAIRS スペクトルを無配向スペクトルに変換後，ケモメトリックスの一種で
ある classical-least squares (CLS)回帰法[4]による解析を行った．その結果，転化によって PEN




る pMAIRS の特徴をうまく生かし，薄膜試料中の成分の定量的な議論に成功した[5]． 
参考文献 
[1] A. Afzali, et al., J. Am. Chem. Soc. 124, 8812 (2002)., [2] Y. Murai, et al., Appl. Phys. 
Express 4, 121603 (2011)., [3] T. Hasegawa, Anal. Chem. 79, 4385 (2007)., [4] T. Hasegawa, 
Quantitative Infrared Spectroscopy for Understanding of a Condensed Matter. Springer, Tokyo 
(2017). 
発表論文（謝辞なし） 
[5] N. Shioya, R. Fujiwara, K. Tomita, T. Shimoaka and T. Hasegawa, J. Phys. Chem. A (2020) 
in press. (DOI: 10.1021/acs.jpca.0c00111) 
10
